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論文・共著論文
The coupled perturbed Hartree-Fock calculations of the magnetic susceptibility for
Some nonbenzenoid aromatic hydrocarbons
Yasushi Mikami, seiko Miyai and Takeshi Nakajima
BUⅡ. chem. SOC. Jpn.,46,787 (1973)
E丘ects of anharmonicities on radiationless transisions in large molecules
Y. Mikami, K. Mizunoya and T. Nakajima
Chem. phys. LetterS 30,373 (1975)
著 作
The numerical evaluations ot the density of states weighted Franck-condon factor
in large molecules. E丘ects of frequency change
Y. Mikami
J. chem. phys.,73,3314 (1980)
目 録
Application of the numerica] integration method to a study of the "proximity effect"
in radiationless transitions of N-heterocydics
Yasushi. Mikami
Chem. phys. Lette玲,85,354 a982)
The solvent-mode e丘ect on the resonance Raman excitation profiles of lycopene
Mineo saito and Y. Mikami
BU11. chem. SOC. Jpn.,59,969 (1986)
A study of radiationless transition for a Morse osdⅡator
integration method
Yasushi Mikami and Masato suzuki
Chem. phys. Letters,131,70 (1986)
Resonance sca杜ering in a two-dimensional non-integrable system
Kazumoto ohnami and Yasushi Mikami
J. phys. A:Math. Gen.,25,4903 (1992)
Behavior of wave packets in the interaction and schrodenger pictures for tunneling
through a one-dimensional Gaussian potentila baTrier
Kazumoto ohnami, Kazuya Miyazaki and Y. Mikami
J. phys. A:Math. Gen.,25,4903 (1994)
Evaluation of electTonic mattix elements of long-range electron transfer in proteins
by the recursive residue generation method
Y. Mikami
Int. J. Quant, chem.,52,479 (1994)
Using a numerical
2総 説
三 重 項 状 態 の 関 与 す る 無 放 射 遷 移
化 学 の 領 域 増 干 Ⅲ 0 8 号 儒 一 1 0 2  ( 1 9 7 5 ) ( 共 著 )
激 し く 振 動 す る 関 数 の 数 値 積 分
東 北 大 学 大 型 計 算 機 セ ソ タ ー 広 報 誌 S E N A C V 0 1 . 1 6 , 6 0  ( 1 9 8 3 )
理 論 化 学 と 計 算 機
東 北 大 学 大 型 計 算 機 セ ソ タ ー 広 報 誌 S E N A C V 0 1 . 2 4 , 2 3  a 9 9 1 )
口 頭 発 表
国 際 会 議
O n  t h e  D e n s i t y  o f  s t a t e s  w e i g h t e d F r a n c k - c o n d o n  F a d o r .  p r o x i m i t y  E 丘 e c t  i n
R a d i a t i o n l e s s  T r a n s i t i o n s  o f  N - H e t e r o c y d i c s
Y a s u s h i  M i R a m i
T h i r d  l n t e r n a t i o n a l  c o n g r e s s  o f  Q u a n t u m  c h e m i s t r y  ( o c t o b e r 2 9 - N o v e n b a e r . 3 ,
1 9 7 9 ,  T o k y o ,  J a p a n )
R e s o n a n c e  R a m a n  c a l c u l a t i o n s  i n  B i n u c l e a r  M i x e d - v a l e n c e  s y s t e m s
Y a s u s h i  M i a k m i
Ⅸ t h  l n t e r n a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  R a m a n  s p e c t r o s c o p y  ( A u g u s t 2 7 - s e p t e m b e r l ,
1 9 8 4 ,  T o k y o ,  J a p a n )
A P P Ⅱ C a t i o n  o f  t h e  N u m e r i c a 1 1 n t e g r a l  M e t h o d  t o  c a l c u l a t i o n s  o f  R e s o n a n c e  R a m a n
I n t e n s i t i e s  i n  t h e  s o r e t  B a n d  o f  c y t o c h r o m e  c
M i n e o  s a i t o ,  Y a s u s h i  M i a k m i ,  T a k e s h i  N a k a j i m a
Ⅸ t h  l n t e r n a t i o n a l  c o n f e r e n c e  o n  R a m a n  s p e c t r o s c o p y  ( A u g u s t 2 7 - s e p t e m b e r l ,
1 9 8 4 ,  T o k y o ,  J a p a n )
E v a l u a t i o n  o f  e l e c t r o n i c  m a t r i x  e l e m e n t s  o f  l o n g - r a n g e  e l e c t r o n  t r a n s f e r  i n  p r o t e i n s
b y  t h e  r e c u r s i v e  r e s i d u e  g e n e r a t i o n  m e t h o d
Y .  M i k a m i
F i r s t  c o n g r e s s  o f  t h e  l n t e r n a t i o n a l  s o d e t y f o r  T h e o r e t i c a l  c h e m i c a l  p y h s i c s
( J u n e 2 8 - J u l y 3 , 1 9 9 3 ,  G i T o n a ,  s p a i n )
国 内 学 会
S i n g l e  v i b r o n i c  L e v e 1 か ら の 無 放 射 遷 移 速 度 の  G r e e n 関 数 に よ る 取 扱
三 上 泰




































4無 転 射 遷 移 速 度 の 数 値 計 算  2
三 上 泰 , 奥 田 和 久 , 斎 藤 浩 二 , 中 島
1 9 π 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 9 8
D u s c h i 船 k y 効 果 を 考 慮 し た 無 幅 射 遷 移 速 度  3
奥 田 和 久 , 三 上 泰 , 中 島 威
1 9 7 8 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 3 1 8  ( 1 9 7 8 年 1 0 月 1 3 日 広 島 大 学 )
数 値 積 分 法 に よ る F 捻 n c k - c o n d 伽 因 子 及 び 無 放 射 遷 移 速 度 の 評 価
三 上 泰 , 斎 藤 崟 雄 , 中 島 威
1 9 8 0 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 3 2 2  a 9 8 0 年 1 0 月 7 日 九 州 大 学 )
数 値 積 分 法 に よ る 共 鳴 R a m a n 散 乱 強 度 の 計 算 一 β カ ロ チ ソ な ど の 共 役 分 へ の 応 用
斎 藤 峯 雄 , 三 上 泰 , 中 島 威
1 9 8 1 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 3 2 4  a 9 8 1 年 1 0 月 3 日 京 都 工 繊 大 学 )
威
a 9 7 7 年 8 月 2 1 日 北 海 道 大 学 )
数 値 積 分 法 に よ る 無 放 射 遷 移 速 度 の 評 価 一 窒 素 複 素 環 分 子 に 松 け る P r o x i m i t y 効 果 と
温 度 依 存 性
三 上 泰
1 9 8 1 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 5 印 ( 1 9 8 1 年 1 0 月 4 日 京 都 工 芸 繊 維 大 学 )
母 関 数 数 値 積 分 法 に よ る 放 射 及 び 無 放 射 遷 移 速 度 の 評 価
三 上 泰
日 本 物 理 学 会 第 3 7 回 年 会 予 稿 集 , 2 P G  6  a 9 8 2 年 1 0 月 2 日 北 海 道 大 学 )
母 関 数 数 値 積 分 法 に よ る 生 体 分 子 間 電 子 移 動 の 取 扱
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 0 回 年 会 予 稿 集 ,  S 8 8  ( 1 9 8 2 年 1 0 月 1 3 日 大 阪 大 学 )
無 放 射 遷 移 速 度 の 温 度 依 存 性
三 上 泰
1 9 8 2 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 6 8 4  ( 1 9 8 2 年 1 0 月 2 4 日 学 習 院 大 学 )
母 関 数 数 値 積 分 法 に よ る 生 体 分 子 間 電 子 移 動 の 取 扱  2
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 1 回 年 会 予 稿 集 ,  S 2 1 4  ( 1 9 8 3 年 1 0 月 8 日 岐 阜 大 学 )
非 調 和 性 を 考 慮 し た 無 放 射 遷 移 速 度 式 の 数 値 積 分 法 に よ る 評 価
三 上 泰
1 9 8 4 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 1 6 6  a 9 8 4 年 1 0 月 9 日 名 古 屋 大 学 )
母 関 数 数 値 積 分 法 に よ る 生 体 分 子 関 電 子 移 動 の 取 扱  3
三 上 泰




































6局 所 状 態 密 度 を 用 V た 凖 結 晶 , 非 晶 質 に お け る エ ネ ル ギ ー ギ 十 , プ の 解 析
三 上 泰 , 大 浪 一 元 , 浜 中 秀 利
1 9 8 8 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 2 7 6  ( 1 9 8 8 年 1 0 月 7 日 電 気 通 信 大 学 )
光 合 成 過 程 に お け る 電 子 移 動 速 度 の 理 論 的 評 価  2
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 6 回 年 会 予 稿 集 ,  S 3 田  a 9 8 8 年 1 0 月 1 4 日 名 古 屋 大 学 )
R e c u r s i o n 法 に よ る 共 鳴 状 態 の 解 明
三 上 泰 , 大 浪 一 元
1 9 8 9 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 ( 1 9 即 年 9 月 北 海 道 大 学 )
初 期 波 束 の 形 状 に 依 存 す る 波 束 の 動 力 学
大 浪 一 元 , 三 上 泰
1 9 8 9 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 ( 1 9 8 9 年 9 月 北 海 道 大 学 )
光 合 成 過 程 に お け る 電 子 移 動 速 度 の 理 論 的 評 価  3
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 7 回 年 会 予 稿 集 ,  S ] 4 3  a 9 8 9 年 1 0 月 6 日 東 京 大 学 )
二 凖 位 原 子 σ a y n e s - c u m m i n g S 模 型 ) と  S q u e e z e d 光 と の 相 互 作 用 に お け る 乱 れ
三 上 泰
第 五 回 理 論 化 学 シ ソ 求 ジ ウ ム  a 9 9 0 年 8 月 2 8 日 ( C S K 情 報 教 育 セ ソ タ ー )
R e c u r s i o n 法 に よ る 量 子 非 調 和 振 動 子 の 解 析
大 浪 一 元 , 三 上 泰
第 五 回 理 論 化 学 シ ソ ポ ジ ウ ム  a 9 9 0 年 8 月 2 8 e  c s K 情 報 教 育 セ ソ タ ー )
R e c U 玲 i o n 法 に よ る 共 鳴 状 態 の 解 明
大 浪 一 ・ 元 , 三 上 泰
1 9 9 0 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集  a 9 9 0 年 1 0 月 九 州 大 学 )
光 合 成 過 程 に お け る 電 子 移 動 速 度 の 理 論 的 評 価  4
三 上 泰 , 大 浪 一 元 , 宮 崎 和 也
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 9 回 年 会 予 稿 集 ,  S 2 6 2  a 9 9 0 年 9 月 2 8 日 東 北 大 学 )
強 L 、 場 に お け る 分 子 共 鳴 状 態 の r e c u r s i o n 法 に よ る 解 析
大 浪 一 元 , 三 上 泰
1 9 田 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 2 1  a 9 9 1 年 Ⅱ 月 2 0 日 慶 応 義 塾 大 学 )
相 互 作 用 表 示 に よ る 量 子 波 束 の 時 間 発 展 一 散 乱 及 び 解 離 へ の 応 用 一
宮 崎 和 也 , 大 浪 一 元 , 三 上 泰





































8E l e c t r o n - n u d e a r  d y n a m i c s  ( E N D ) 法 の 定 式 化 に お け る 改 良
三 上 泰
1 9 9 7 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 4 3 3  a 9 9 7 年 1 0 月 名 古 屋 大 学 名 古 屋 )
E l e c t r o n - n u d e a r  d y n a m i c s  ( E N D ) 法 の 定 式 化 に お け る 改 良  2
三 上 泰
] 9 9 8 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 5 0 9  ( 1 9 9 8 年 9 月 1 8 日 松 山 大 学 )
レ ー ザ 光 中 に お け る 原 子 ・ 分 子 運 動 の 量 子 力 学 的 取 扱
三 上 泰
] 9 9 9 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 2 2 4  a 9 9 9 年 9 月 2 8 日 大 阪 大 学 )
A  s t u d y  o f  r a d i a t i o n ] e s s  t r a n s i t i o n  f o r  a  M o r s e  o s d 1 1 a t o r  u s i n g  a  n u m e r i c a l
i n t e g r a t i o n  m e t h o d
Y a s u s h i  M i k a m i  a n d  M a s a t o  s u z u R i
C h e m .  p h y s .  L e t t e r s , 1 3 1 , 7 0  ( 1 9 8 6 ) , 0 5
デ ー タ ベ ー ス 化 原 稿
T h e  c o u p l e d  p e r t u r b e d  H a r t r e e - F o c k  c a l c u l a t i o n s  o f  t h e  m a g n e t i c  s u s c e p t i b i l i t y  f o r
S o m e  n o n b e n z e n o i d  a r o m a t i c  h y d r o c a r b o n s
Y a s u s h i  M i k a m i ,  s e i k o  M i y a i  a n d  T a k e s h i  N a k a j i m a
B U 1 1 .  c h e m .  S O C . ] p n . , 4 6 , 7 8 7  ( 1 9 7 3 ) , 0 5
E 丘 e c t s  o f  a n h a r m o n i c i t i e s  o n  r a d i a t i o n l e s s  t r a n s i s i o n s  i n  l a r g e  m o l e c u l e s
Y .  M i k a m i ,  K .  M i z u n o y a  a n d  T .  N a k a j i m a
C h e m .  p h y s .  L e t t e 埒  3 0 , 3 7 3  ( 1 9 7 励 , 0 5
T h e  n u m e r i c a l  e v a l u a t i o n s  o f  t h e  d e n s i t y  o f  s t a t e s  w e i g h t e d  F r a n c k - c o n d o n  f a c t o r
i n  l a r g e  m o l e c u l e s .  E 丘 e c t s  o f  f r e q u e n c y  c h a n g e
Y .  M i k a m i
J .  c h e m .  p h y s . , 7 3 , 3 3 1 4  ( 1 9 8 0 ) , 0 4
A P P Ⅱ C a t i o n  o f  t h e  n u m e r i c a l i n t e g r a t i o n  m e t h o d  t o  a  s t u d y  o f  t h e  '  p r o x i m i t y  e 丘 e c t "
i n  r a d i a t i o n l e s s  t r a n s i t i o n s  o f  N - h e t e r o c y c l i c s
Y a s u s h i .  M i k a m i
C h e m .  p h y s .  L e t t e r s , 8 5 , 3 5 4  ( 1 9 8 2 ) , 0 4
T h e  s o l v e n t - m o d e  e f f e c t  o n  t h e  r e s o n a n c e  R a m a n  e x c i t a t i o n  p r o f i l e s  o f  l y c o p e n e
M i n e o  s a i t o  a n d  Y a s u s h i  M i k a m i
B U 1 1 .  c h e m .  S O C .  J p n . , 5 9 , 9 6 9  ( 1 9 8 6 ) , 0 5
Resonance sca杜ering in a two-dimensional non-integrable system
Kazumoto ohnami and Yasushi Mikami
J. phys. A:Math. Gen.,25,4903 (1992),05
Behavior of wave packets in the interaction and schrodenger pictures for tunneling
through a one-dimensional Gaussian potentila barTier
Kazumoto ohnami, Kazuya Miyazald and Yasushi Mikami
J. phys. A : Math. Gen.,25,4903 (1994),05
Evaluation of electronic matrix elements of long-range electron transfer in proteins
by the recursive residue generation method
Y. Mikami
Int. J. Quant, chem.,52,479 a994),04
三重項状熊の関与する無放射遷移
化学の領域増干Ⅲ08号鱒一102 a975)(共著),06
On the Density of states weightedFranck-codon Fact0τ. proximity E丘ect in
Radiationless Transitions of N-Heterocydics
Yasushi Mikami
Third lnternational congress of Quantum chemistry (october29-Novenbaer.3,
1979, Tokyo, Japan),06
Resonance Raman calculations in Binuclear Mixed-valence systems
Yasushi Miakmi
Ⅸth lnternational conference on Raman spectroscopy (August27-septemberl,
1984, Tokyo, Japan),06
9
APPHcation of the Numerica11ntegral Method to calculations ot Resonance Raman
Intensities in the soret Band of cytochrome c
Mineo saito, Yasushi Miakmi, Takeshi Nakajima
Ⅸth lnternational conterence on Raman spectroscopy (Aug口St27-septemberl,
1984, Tokyo, Japan),06
Evaluation of electronic matrix elements of long-range electron tTansfer in proteins
by the recursive residue generation method
Y. Mikami






R e c u r s i o n 法 の 分 子 ス ペ ク ト ル へ の 応 用
三 上 泰
1 9 8 6 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 6 4 6  ( 1 9 8 6 年 Ⅱ 月 3 日 大 阪 大 学 ) , 0 6
H u e c k e 1 近 似 で の 無 限 飛 り エ ソ の r e c u r s i o n 法 に よ る 取 扱 い
鈴 木 正 人 , 三 上 泰
1 9 8 6 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 7 5 2  a 9 8 6 年 Ⅱ 月 3 日 大 阪 大 学 ) , 0 6
R e c u r s i o n 法 の 分 子 ス ペ ク ト ル へ の 応 用  2
大 浪 一 元 , 三 上 泰
1 9 8 7 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 1 4 2  ( 1 9 8 7 年 1 0 月 7 日 金 沢 大 学 ) , 0 6
時 間 相 関 関 数 の R e c u r s i o n 法 に よ る 評 価
三 上 泰 , 大 浪 ・ 一 元
1 9 8 7 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 6 4 6  a 9 8 7 年 1 0 月 1 0 日 金 沢 大 学 ) , 0 6
高 分 子 の 状 態 密 度 の r e c u r s i o n 法 に よ る 評 価
三 上 泰
日 本 化 学 会 第 5 5 回 秋 季 年 会 予 稿 集 ,  1 K 0 7  ( 1 9 8 7 年 1 0 月 九 州 大 学 ) , 0 6
光 合 成 過 程 に お け る 電 子 移 動 速 度 の 理 論 的 評 価
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 5 回 年 会 予 稿 集 ,  S 1 1 4  a 9 8 7 年 Ⅱ 月 2 1 日 徳 島 大 学 ) , 0 6
高 分 子 の 状 態 密 度 の r e c U 玲 i o n 法 に よ る 評 価  2
大 浪 一 元 , 三 上 泰
日 本 化 学 会 第 5 7 回 秋 季 年 会 予 稿 集 ( 1 9 8 8 年 9 月 東 北 大 学 ) , 0 6
時 間 相 関 関 数 の  r e c u r s i o n  法 に よ る 評 価  2
大 浪 一 元 , 三 上 泰
1 9 8 8 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 4 2  ( 1 9 8 8 年 1 0 月 7 日 電 気 通 信 大 学 ) , 0 6
局 所 状 態 密 度 を 用 し た 準 結 晶 , 非 晶 質 に お け る エ ネ ル キ ー ギ ャ ッ プ の 解 析
三 上 泰 , 大 浪 一 元 , 浜 中 秀 利
1 9 8 8 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 2 7 6  a 9 8 8 年 1 0 月 7 日 電 気 通 信 大 学 ) , 0 6
光 合 成 過 程 に お け る 電 子 移 動 速 度 の 理 論 的 評 価  2
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 2 6 回 年 会 予 稿 集 ,  S 3 0 l  a 9 8 8 年 1 0 月 1 4 日 名 古 屋 大 学 ) , 0 6
R e c u r s i o n 法 に よ る 共 鳴 状 態 の 解 明
三 上 泰 , 大 浪 ・ 一 元





































二 準 位 原 子 と 電 磁 波 と の 相 互 作 用 系 の 位 相 空 問 に お け る 準 確 率 分 布 の 評 価
三 上 泰
1 9 9 3 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 1 9 9  ( 1 9 鯰 年 1 0 月 広 島 大 学 ) , 0 6
光 合 成 過 程 に お け る 電 子 移 動 速 度 一 電 子 遷 移 行 列 要 素 の r e c U 埒 i o n 法 に よ る 評 価  2
三 上 泰
日 本 生 物 物 理 学 会 第 3 1 回 年 会 予 稿 集 ,  S I 0 8  a 9 9 3 年 1 0 月 1 3 日 名 古 屋 大 学 ) , 0 6
二 次 元 結 合 振 動 子 系 の 古 典 的 カ オ ス 領 域 に お け る 量 子 波 束 動 力 学
日 本 物 理 学 会 1 9 9 4 年 秋 の 分 科 会 子 稿 集 , 4 6 2  a 9 9 4 年 9 月 3 日 静 岡 大 学 ) , 0 6
二 準 位 原 子 と 電 磁 波 と の 相 互 作 用 系 の 位 相 空 間 に お け る 準 確 率 分 布 の 評 価  2
三 上 泰
1 9 財 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 ( 1 9 9 4 年 9 月 2 7 日 東 京 工 業 大 学 ) , 0 6
二 準 位 原 子 と 電 磁 波 と の 相 互 作 用 系 の L i e 代 数 に よ る 取 扱
三 上 泰
1 9 9 5 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 4 3 3  ( 1 9 鮖 年 9 月 ( 東 北 大 学 ) , 0 6
二 凖 位 原 子 と 電 磁 波 と の 相 互 作 用 系 の L i e 代 数 に よ る 取 扱  2
三 上 泰
1 9 鮖 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 2 3 3  ( 1 9 9 6 年 1 0 月 9 日 九 州 大 学 ) , 0 6
E l e c t r o n - n u d e a r d y n a m i c s  ( E N D ) 法 の 定 式 イ 白 こ お け る 改 良
三 上 泰
1 9 9 7 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 4 3 3  ( 1 9 9 7 年 1 0 見 名 古 屋 大 学 名 古 屋 ) , 0 6
E l e c t r o n - n u d e a t d y n a m i c s  ( E N D ) 法 の 定 式 化 に お け る 改 良  2
三 上 泰
1 9 9 8 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 5 仭 ( 1 9 9 8 年 9 月 1 8 日 松 山 大 学 ) , 0 6
レ ー ザ 光 中 に お け る 原 子 ・ 分 子 運 動 の 量 子 力 学 的 取 扱
三 上 泰
1 9 9 9 年 分 子 構 造 総 合 討 論 会 予 稿 集 , 2 2 4  ( 1 9 9 9 年 9 月 2 8 日 大 阪 大 学 ) , 0 6
?
?
?
